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概要 

 

これまでに発表した核磁気共鳴スペクトルの基礎演習の論文において，高等学校の化学で取り

扱われるアルコール，エーテル，アルケン及びカルボニル化合物の核磁気共鳴(NMR)スペクトル

データの基本となる解説とそれらの化合物に関連する演習問題を示してきた。 

NMRスペクトルデータに基づく一連の教育方法は，高等学校レベルでも十分理解できる内容で

あることも示した。 

今回の論文では，一つの塩素原子を含むアルカンのクロロアルカンを取り扱う。ただし，演習

問題において，不斉炭素原子を含む光学活性物質は取り扱わない。 
この教育方法は，与えられたNMRのスペクトルデータを学生や生徒が分析して，有機化合物の

構造を決定する一連の思考過程の形成に十分役立つ内容である。 
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1. 緒 言 

 

有機化合物の構造解析において，単純な炭素骨格か

ら形成された有機化合物の核磁気共鳴(NMR)スペクト

ルデータから得られる基本情報を理解することは重要

であると考えている。 

今までに報告した核磁気共鳴スペクトルの論文にお

いて，高等学校の化学で取り扱われるアルコール，エー

テル，アルケン及びカルボニル化合物の核磁気共鳴ス

ペクトルデータの基本となる解説とそれらの化合物に

関連する演習問題を示した 1) - 4)。 

香川高専の教育研究報告の今回の号では，一つの塩

素原子を含む飽和炭化水素のクロロアルカンを取り扱

う。 

 演習問題では，分子式がC5H11Clで表され，不斉炭素

原子をもたない物質を取り扱う。 

核磁気共鳴(NMR)スペクトルにおいて，不斉炭素原子

をもつ光学活性物質の各鏡像体を判別することは，一

般的にはできない。このことから，今回の論文におい

ても演習問題では取り扱っていない。 

水酸化ナトリウムの工業的製法の過程で，副産物と

して得られる物質が塩素である。塩素を含む有機化合

物は，私たちの豊かな生活には，欠かすことが出来な

い物質である。塗料の剥離剤や有機溶媒として使用さ

れる塩化メチレンやスポーツ時の打撲処理に使用され

る冷却スプレーの成分のクロロエタンが，典型的な例

として挙げられる。 
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2. 13C NMR及び 1H NMRの重要な化学シフト 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

表1において，アルカンの炭素の 13C NMRスペクトル

の化学シフトは，最も高磁場側に出現している。注目

する炭素に水素が結合した場合の炭素のシグナルは，5

～45ppmに発現する。水素の代りに電気陰性度の大きい

塩素が結合した場合，炭素のシグナルは，低磁場側に

シフトし，30～80ppm に現れる。この値は，OH 基が結

合した場合の化学シフトとほぼ同値である。 

当然であるが，一つの炭素原子に結合している塩素

原子が増えるに従って，その炭素原子の化学シフトは

低磁場側にシフトしていく。 

加えて，今回の有機化合物では，不斉炭素原子が存在

するアルカンの確率が上がるが，通常の NMR スペクト

ルから，光学異性体のどちらかを判別することは不可

能である。このため，この論文においても，光学異性体

を扱うことは極力避けている。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

アルカンの 1H NMRスペクトルの化学シフトは，表2

に示されている。シグナルは0.9～2ppmに現れる。 

一般的に，電気陰性度が大きい塩素が結合すること

で，1H NMRスペクトルの化学シフトは，塩素が結合し

ていない場合よりも，化学シフトは低磁場側にシフト

し，2.5～4ppm に現れる。この値は，OH 基が結合した

場合の化学シフトとほぼ同値である。 

表1 13C NMRスペクトルの化学シフト 
13Cの種類  化学シフト/ppm 

表2 1H NMRスペクトルの化学シフト 
1Hの種類  化学シフト/ppm 
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3. クロロアルカンのNMRスペクトルの解説 

 

前回の論文と同様に NMR の専門書のような高度なス

ペクトル解析は行わない。 

また，各 NMR スペクトルの化学シフト値の基準とな

る物質のシグナルは省略している。 

①図1には，クロロエタンの 13C NMRスペクトルのシ

グナルに化学シフト値と炭素の種類が記入されている。 
クロロエタンには化学的環境が異なる炭素が 2 種類

存在する。表 1 に示されているように，塩素原子が結

合していない炭素原子は 5～45ppm にシグナルが発現

している。一方，塩素原子が結合している炭素原子は

30～80ppmにシグナルが発現している。シグナルの発現

様式はエタノールと同様である。 

②図2には，クロロエタンの 1H NMRスペクトルのシ

グナルに化学シフト値と水素の種類が付記されている。 
クロロエタンには化学的環境が異なる水素が 2 種類

存在する。表 2 に示されているように，塩素原子が結

合していない炭素原子に結合している水素は 0.9～

2ppmにシグナルが発現している。一方，塩素原子が結

合している炭素原子に結合している水素は 2.5～4ppm

にシグナルが発現している。シグナルの分裂パターン

はエタノールと同一である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

③図3には，1-クロロプロパンの 13C NMRスペクトル

のシグナルに化学シフト値と炭素の種類が記入されて

いる。 
1-クロロプロパンには化学的環境が異なる炭素が 3

種類存在する。表 1 に示されているように，塩素原子

が結合していない炭素原子は 5～45ppm にシグナルが

発現している。一方，塩素原子が結合している炭素原

子は 30～80ppm にシグナルが発現している。シグナル

の発現様式はプロパン-1-オール(1-プロパノール)と

同様である。 

④図4には，1-クロロプロパンの 1H NMRスペクトル

のシグナルに化学シフト値と水素の種類が付記されて

いる。 
1-クロロプロパンには化学的環境が異なる水素が 3

種類存在する。表 2 に示されているように，塩素原子

が結合していない炭素原子に結合している水素は 0.9

～2ppmにシグナルが発現している。一方，塩素原子が

結合している炭素原子に結合している水素は 2.5～

4ppm にシグナルが発現している。シグナルの分裂パ

ターンはプロパン-1-オール(1-プロパノール)と同一

である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 図2 クロロエタンの 1H NMRスペクトル 

図1 クロロエタンの 13C NMRスペクトル 
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図3 1-クロロプロパンの 13C NMRスペクトル 

図6 2-クロロプロパンの 1H NMRスペクトル 

図4 1-クロロプロパンの 1H NMRスペクトル 
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図5 2-クロロプロパンの 13C NMRスペクトル 
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図7 1-クロロブタンの 13C NMRスペクトル 

図8 1-クロロブタンの 1H NMRスペクトル 

図9 2-クロロブタンの 13C NMRスペクトル 

図10 2-クロロブタンの 1H NMRスペクトル 
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⑤図5には，2-クロロプロパンの 13C NMRスペクトル

のシグナルに化学シフト値と炭素の種類が記入されて

いる。 
2-クロロプロパンには化学的環境が異なる炭素が 2

種類存在する。表 1 に示されているように，塩素原子

が結合していない炭素原子は 5～45ppm にシグナルが

発現している。一方，塩素原子が結合している炭素原

子は 30～80ppm にシグナルが発現している。シグナル

の発現様式はプロパン-2-オール(2-プロパノール)と

同様である。 

⑥図6には，2-クロロプロパンの 1H NMRスペクトル

のシグナルに化学シフト値と水素の種類が付記されて

いる。 
2-クロロプロパンには化学的環境が異なる水素が 2

種類存在する。表 2 に示されているように，塩素原子

が結合していない炭素原子に結合している水素は 0.9

～2ppmにシグナルが発現している。一方，塩素原子が

結合している炭素原子に結合している水素は 2.5～

4ppm にシグナルが発現している。シグナルの分裂パ

ターンはプロパン-2-オール(2-プロパノール)と同一

である。 

 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

⑦図7には，1-クロロブタンの 13C NMRスペクトルの

シグナルに化学シフト値と炭素の種類が記入されてい

る。 
1-クロロブタンには化学的環境が異なる炭素が 4 種

類存在する。表 1 に示されているように，塩素原子が

結合していない炭素原子は 5～45ppm にシグナルが発

現している。一方，塩素原子が結合している炭素原子

は 30～80ppm にシグナルが発現している。シグナルの

発現様式はブタン-1-オール(1-ブタノール)と同様で

ある。 

⑧図8には，1-クロロブタンの 1H NMRスペクトルの

シグナルに化学シフト値と水素の種類が付記されてい

る。 
1-クロロブタンには化学的環境が異なる水素が 4 種

類存在する。表 2 に示されているように，塩素原子が

結合していない炭素原子に結合している水素は 0.9～

2ppmにシグナルが発現している。一方，塩素原子が結

合している炭素原子に結合している水素は 2.5～4ppm

にシグナルが発現している。シグナルの分裂パターン

はブタン-1-オール(1-ブタノール)と同一であり，シグ

ナルの分裂パターンの学習に最適な形が現れている。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図11 1-クロロ-2-メチルプロパンの 13C NMRスペクトル 

図12 1-クロロ-2-メチルプロパンの 1H NMRスペクトル 
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⑨図9には，2-クロロブタンの 13C NMRスペクトルの

シグナルに化学シフト値と炭素の種類が記入されてい

る。 
2-クロロブタンには化学的環境が異なる炭素が 4 種

類存在する。表 1 に示されているように，塩素原子が

結合していない炭素原子は 5～45ppm にシグナルが発

現している。一方，塩素原子が結合している炭素原子

は 30～80ppm にシグナルが発現している。シグナルの

発現様式はブタン-2-オール(2-ブタノール)と同様で

ある。 

⑩図10には，2-クロロブタンの 1H NMR スペクトル

のシグナルに化学シフト値と水素の種類が付記されて

いる。 
2-クロロブタンには化学的環境が異なる水素が 4 種

類存在する。表 2 に示されているように，塩素原子が

結合していない炭素原子に結合している水素は 0.9～

2ppmにシグナルが発現している。一方，塩素原子が結

合している炭素原子に結合している水素は 2.5～4ppm

にシグナルが発現している。2-クロロブタンには不斉

炭素原子が存在する。通常の NMR スペクトルでは，鏡

像体のどちらかを判別することはできない。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

⑪図11には，1-クロロ-2-メチルプロパンの 13C NMR

スペクトルのシグナルに化学シフト値と炭素の種類が

記入されている。 
1-クロロ-2-メチルプロパンには化学的環境が異な

る炭素が3種類存在する。表1に示されているように，

塩素原子が結合していない炭素原子は 5～45ppm にシ

グナルが発現している。一方，塩素原子が結合してい

る炭素原子は 30～80ppm にシグナルが発現している。

シグナルの発現様式は 2-メチルプロパン-1-オールと

同様である。 

⑫図12には，1-クロロ-2-メチルプロパンの 1H NMR

スペクトルのシグナルに化学シフト値と水素の種類が

付記されている。 
1-クロロ-2-メチルプロパンには化学的環境が異な

る水素が3種類存在する。表2に示されているように，

塩素原子が結合していない炭素原子に結合している水

素は0.9～2ppm付近にシグナルが発現している。一方，

塩素原子が結合している炭素原子に結合している水素

は 2.5～4ppm にシグナルが発現している。シグナルの

分裂パターンは 2-メチルプロパン-1-オールと同一で

ある。 

 

図14 2-クロロ-2-メチルプロパンの 1H NMRスペクトル 

図13 2-クロロ-2-メチルプロパンの 13C NMRスペクトル 
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 図18 B 1H NMRスペクトル 3-クロロペンタン 

図16 A 1H NMRスペクトル 1-クロロ-2,2-ジメチルプロパン 

図15 A 13C NMRスペクトル 1-クロロ-2,2-ジメチルプロパン 
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図17 B 13C NMRスペクトル 3-クロロペンタン 
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⑬図13には，2-クロロ-2-メチルプロパンの 13C NMR

スペクトルのシグナルに化学シフト値と炭素の種類が

記入されている。 
2-クロロ-2-メチルプロパンは分子の対称性がよい

ため，化学的環境が異なる炭素は 2 種類存在する。表

1に示されているように，塩素原子が結合していない炭

素原子は 5～45ppm にシグナルが発現している。一方，

塩素原子が結合している炭素原子は 30～80ppm にシグ

ナルが発現している。シグナルの発現様式は2-メチル

プロパン-2-オールと同様である。 

⑭図14には，2-クロロ-2-メチルプロパンの 1H NMR

スペクトルのシグナルに化学シフト値と水素の種類が

付記されている。 
2-クロロ-2-メチルプロパンは分子の対称性がよい

ため，化学的環境が異なる水素は 1 種類存在する。表

2に示されているように，塩素原子が結合していない炭

素原子に結合している水素は 0.9～2ppm 付近にシグナ

ルが発現している。シグナルの分裂パターンは2-メチ

ルプロパン-2-オールと同一である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

4. 演習：分子式C5H11Clであり，不斉炭素原子をもた

ない各異性体の特定 

 

①各 NMR スペクトルにおいて，四角に囲まれた分子

式と名称は，当然隠した状態で学生に問題を提示する。 

C5H11Cl の分子式で，不斉炭素原子をもたないクロロア

ルカンとして，5種類が導出される。表3に各異性体の

NMRデータをまとめた。 

②2 種類の CH3をもつクロロアルカンは，2-クロロ-

2-メチルブタンとなり，Cが該当する。 

4種類のCH2をもつクロロアルカンは，1-クロロペン

タンとなり，Eが該当する。 

2 種類の CH2をもつクロロアルカンは，1-クロロ-3-

メチルブタンとなり，Dが該当する。 

CH2は1種類のみで，1H NMRスペクトルにシングレッ

トとして現れるクロロアルカンは，1-クロロ-2,2-ジメ

チルプロパンとなり，Aが該当する。 

CH3，CH2，CHは各1種類存在し，1H NMRスペクトル

CHCH2CH3 に特徴的な分裂パターンが現れるクロロアル

カンは，3-クロロペンタンとなり，Bが該当する。 

 

 

図20 C 1H NMRスペクトル 2-クロロ-2-メチルブタン 

図19 C 13C NMRスペクトル 2-クロロ-2-メチルブタン 
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図22 D 1H NMRスペクトル 1-クロロ-3-メチルブタン 

図21 D 13C NMRスペクトル 1-クロロ-3-メチルブタン 
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図23 E 13C NMRスペクトル 1-クロロペンタン 
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図24 E 1H NMRスペクトル 1-クロロペンタン 
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5. 結 言 

 

今までに発表した論文と同様に，この教育方法に

よって，学生や生徒は，核磁気共鳴スペクトルの基本

的な内容と代表的な有機化合物のスペクトルデータを

理解し，未知の有機化合物の構造を決定する手順を習

得できる。 

今後は，塩素原子を含むカルボニル化合物(ケトン)

のNMRスペクトルの教材を開発していきたい。 
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化合物 CH3 CH2 CH C 化合物の名称 
A 1 1 0 1 1-クロロ-2,2-ジメチルプロパン 
B 1 1 1 0 3-クロロペンタン 
C 2 1 0 1 2-クロロ-2-メチルブタン 

D 1 2 1 0 1-クロロ-3-メチルブタン 

E 1 4 0 0 1-クロロペンタン 

表3 分子式C5H11Clであり，不斉炭素原子をもたない各異性体 
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